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｢複雑系 2 -物理から生物 ･進化 ･ゲームへ-｣
蛋白質の構造が予測できるので､これは有用であ
ろう (この程度の予測精度では､まじめな生物学
者は使えない､という意見があるのは知ってい
る｡しかし､ある配列が与えられた場合､多くの
生物学者が二次構造予測や親疎水性プロットをと
り､構造のイメージを描いて仕事を行なっている
のは事実である｡そういうツールとして､より予
測精度が良いものが求められるのは自然であろ
う)｡また､鳥模型が手白質の折りた.tみモデル
の第1近似として妥当であることが示せる｡
4.終りに
蛋白質の祈りたたみや蛋白質を対象とした分子
動力学に関する研究の世界では､そのやり方や力
場でどれだけ天然の構造と似た構造が再現できた
のかを競う風潮がある｡その場合､やり方や力場
についての考え方やアイデアの本質という本来議
論せねばならないポイントが問われることなく､
数値化されたシミュレー ションの善し悪し (天然
構造と予測構造のCαのずれの平均値や､二次構造
の予測率など)のみが議論の対象となってしまう
傾向がある｡祈りたたみの中間体などに関する実
験事実がまだ不十分であるため､理論が自然との
接点を求めようとすると､X線で得られた立体構
造に帰着せざるを得ないのは事実ではあるが､そ
の枠を越え､モデル ･オリエンテッドな研究にも
取り組む必要があるように感じる｡
例えば､最近島模型の自動化を試みながら思っ
ているのであるが､島模型の精神に乗っ取った相
空間の限定法をモデル化して書き下すには､相互
作用範囲のみの伸張だけでは､不十分であるよう
にも感じている｡詳しい記述はここでは行なわな
いが､相互作用範囲のみの伸張を自動化した場
合､その折りたたみ経路においてサンプリングし
たエネルギーサーフェスの移り変わりを見てみる
と､ほとんどの場合コンベックスになっており､
隣にあるローカルミニマムに移動する､という意
味でしかフォールデイングが進んでいないように
思える｡しかし､疎水基の配置から決めた相互作
用範囲や動かす二面角を手動で入力し折りたたん
でみると､エネルギー極小化を行なうモンテカル
ロ･ステップが非常に少なくても折りたたみが進
行し､しかも天然のデータと良く似てくる｡この
場合 (まだ詳しいサンプリング･データをとって
いないが)きっと●'ほとんどの場合エネルギー
サーフェースがコンベックスになっている"ので
はなく､十分な傾きを持った､強力に折りたたみ
が進むポイントがあり､それがうまく捉えられて
いるように感じる｡いわば､折りたたみの進行過
荏 (例えば相互作用範囲など)に応じ､アミノ酸
同士の相互作用がオンになったりオフになった･り
して､強力に折りたたみが進行する狭いチャンネ
ルが開放され､フォールデイングが進行する｡そ
ういうモデル化が島模型にふさわしいのかもしれ
ない｡
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